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密度汎関数理論に基づく第一原理計算（平面波基底）では、エネルギーや応力がスーパーセル全体の積分値

（平均値）としてしか求まらない。エネルギーや応力の局所分布が求まれば、粒界や欠陥、異相界面等からな

る微細組織の安定性や力学特性を掘り下げて分析できる。エネルギー密度・応力密度を第一原理から計算する

方法[1,2]が提案されているが、gauge-dependent 問題のため unique な物理量として局所エネルギー、局所応力が

定義できず、応用が広がっていない。我々は、GGA-PAW 法[3]でエネルギー密度・応力密度を定式化し[4]、産

総研汎用プログラム QMAS[5]に実装した。さらにエネルギー密度・応力密度内の gauge-dependent 項が積分し

てゼロになるような局所領域を選び、その領域でエネルギー密度、応力密度を積分することで、局所エネルギ

ー、局所応力を unique な物理量として得る方法論を提案し[4]、計算技術開発を行ってきた。gauge-dependent

項（エネルギー密度、応力密度内の kinetic 項の対称形と非対称形の差: )(2 r
 、 )(r

 ）はセル全体で積

分するとゼロであるが、セル内の各局所領域 iV でも積分がゼロとなるように局所領域を設定する： 
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局所エネルギーは完全結晶の相当部分のエネルギー
bulkE に対する変化として定義する。(1)、(2)を満たす局所

領域にスーパーセルを分割する方法として、表面slabの場合、layer-by-layer法[4, 6]があるが、粒界や欠陥では、

Bader積分による原子毎の領域分割が適する。Bader積分では、価電子密度分布を垂直方向勾配がゼロになる境

界で各原子に分割するので、(1)式の最終の面積分形と(2)式の対角和の面積分形がゼロになる。従って、Bader

領域への分割により原子毎のエネルギー、応力（対角和、静水圧）がuniqueに決定できる。高速フーリエ変換

の均一メッシュ上の価電子密度分布でBader積分を高精度に実行する方策として、Yu-Trinkleのアルゴリズム[7]

を採用した。本発表では、これまでの応用例として、金属粒界の安定構造でのエネルギー・応力分布、粒界へ

の不純物偏析の機構、粒界の引張試験、異相界面の結合状態分析、合金系の局所弾性定数などを紹介する[8, 9]。 
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